



рис. 3. ИК спектры металлорганической каркасной структуры MIL-88 до и после проведения эксперимента 
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В настоящее время для определения свойств симметрии кристалла популярен метод развертки как 
электронных [1], так и фононных зон [2,3]. Из анализа результатов развертки можно сделать вывод о влиянии 
локальных дефектов на свойства всей решетки, о преобладании свойств того или иного вещества в сплаве, о 
типах подрешеток и т.д. 
Методы развертки зон получили большое развитие, прежде всего, в электронной теории твердого тела. 
Идея метода развертки состоит в разворачивании колебательного спектра расширенной элементарной ячейки 
(РЭЯ) в зону Бриллюэна, отвечающей элементарной ячейке. Технически, задача развертки заключается в 
нахождении веса или "доли трансляционной симметрии" ЭЯ в РЭЯ. Методика развертка колебательных 
спектров является относительно новой, однако исходя из общности свойств состояний как электронной, так и 
колебательной систем, можно сделать предположение, что и методы развертки для электронных и 
колебательных спектров могут будут похожи.    
В настоящей работе использовался метод "размывания" собственных колебательных мод. Использование 
этого метода позволяет решать задачу развертки фононных спектров подобными методами электронной 
теории, для которых требуется использование функций непрерывной переменной. 
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iu   - компоненты 
собственных векторов динамической матрицы [4], s - номер моды. Далее, благодаря такому виду формулы (1), 
подчиняющейся теореме Блоха, можно использовать методы развертки, разработанные в электронной теории 
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С целью проверки предложенного метода, была проведена развертка спектров кристалла алмаза с 
идеальной решеткой, а также, имеющей локальный дефект (вакансию). Результаты вычислений для 
расширенной в 4 раза идеальной ячейки (а) и расширенной в 32 раза ячейки с дефектом в виде вакансии (б) 
представлены на (рис.1). 
 
Как видно из (рис.1.а), развернутый спектр расширенной элементарной ячейки полностью воспроизводит 
колебательный спектр для стандартной ячейки кристалла алмаза. Таким образом, можно утверждать, что 
метод работает верно. 
На (рис.1.б) видно нарушение в спектре - в ветвях колебательного спектра наблюдаются многочисленные 
разрывы, это следствие нарушения симметрии решетки - наличия вакансии одного атома углерода. Такие 
разрывы можно связать с проявлением частот локальных колебаний. Однако, общая форма развернутого 
спектра, аналогично (рис.1.а) совпадает со спектром для элементарной ячейки кристалла алмаза. Исходя из 
данных результатов, можно сделать вывод о том, что даже в кристаллах с наличием дефектов и, как следствие, 
сильно нарушенной симметрией, с помощью метода развертки можно исследовать влияние дефектов на 
структуру вещества и степень сохранения свойств симметрии исходного кристалла.  
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Существуют различные методы определения магнитной восприимчивости веществ. Например, с 
помощью баллистического метода определив намагниченность, можно рассчитать магнитную восприимчивость 
[1]. Однако недостатками этого метода являются: 1. Сложность проведения эксперимента: необходимо вручную 
с одинаковой скоростью многократно извлекать образец из соленоида; 2. На внутренних стенках тонкой, но 
длинной трубки остается большое количество исследуемого материала, иногда очень специфического и 
дорогостоящего. В статье предлагается метод определения магнитной восприимчивости веществ с помощью 
рычажных весов. 
рис.1. Развертка колебательного спектра алмаза  а) с расширенной в 4 раза, идеальной ЭЯ 
 б) с расширенной в 32 раза, с дефектом. Толщина линий пропорциональна весу (2). 
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